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量 子 固 体 ≠











6aのようになる｡ このように, Vc(r)は原点で極小にならず極大になる*)｡ これは,
図6.格子点に静止 した原子のつくるポテンシャル











































vH(r ) - ∑ JV(r-r j ) め(r了 Rj )2dr]-ゝ･Ll
(4･包)
(4･5)
(4･5)で ¢Zを∂関数におくと, VHはV｡になる｡ (4･4), (4･5)をself-consistent
























の形になる｡ Qkは各原子の格子点からの変位 u乙- r了 Rての一次結合で書かれるから,
波動関数は各原子の座標に戻 して












力の効果を,この近似で正 しく取 り入れることはできない｡実際,この近似で得 られる
基底状態のエネルギーは実験値に比べてかなり高い｡これは,2原子が接近する確率を
高く見積 りすぎていて,そのために斥力ポテンシャルの寄与が実際より大きく見積 られた結




W(rl,r2, , rN )=L?,j(rり ) rり =lr了 r,L (4.10)











ばならないから,I(γ )も r<Oで0｡ また原子間距離が十分離れたところでは相関
が消えるのでパ r)= 1である｡すなわち




もNosanowもその積分の見積 りにクラスター展開の方法を用いたっ すなわち,I(rり )
が1と異なる値をとるのは, 2原子が接近 した狭い領域に限られるから,
j(rり )-1+ [f(rり )1 1]
とおいて, り -1)に関して展開する｡ 多数の原子が接近する確率は高 くないと考え
れば,この展開は低次で止めることができる｡ Nosanowは最低次の 2体クラスターま





パラメータとして変分を行 うのである｡ Nosanowが選んだ 7(r)は
7(r)-(チ )121(号)6 (4･14)
である｡ このとき,f(r)は確かに (4･12)の性質を満たすが, ¢としてガウス型を
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をU(r)とするとき, 2原子に対 する- ミル トニアンは










の形で定義するO ここで Wに含まれていた相関効果は tに押し込められたわけである｡
Vがhardcoreを嵩んでいればそこでVは0になるから, tでは hardcoreが減殺され













1), 2)の組合せでできる4通 りの方法について,bcc構造の固体 3Heに関する計算
結果を図7に示す7)｡図の曲線は体積を変えて計算された基底状態のエネルギーの値で






































































5) これ らの近似に関する文献はつぎの reviewを参照｡
H.R.Glyde,SolidHelium(RareGasSolided･M･K･KleinandJ･A･Vanable･Academic
Press,1974)
6) F.ⅠwamotoandH.Namaizawa,Pros.Theor.Phys.SupplementNo.37(1966),234･
それ以後の文献については,上記 Glydeのreview参照｡
7) この図はGlydeのreviewから引用 した｡
8)R.C.PandorrandD.0.Edwards,Phys.Rev.169(1968),222.
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